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究過程において，N末端と C末端の両方を保護した Boc-L-Met-L-AlaOMe（以下，MAP と略
記．図１）の単結晶が，二酸化炭素を高選択的に吸着することが判明している． 
           
       図１ MAPの分子構造         図２ MAPの CO2吸着状態の OTREP図 
 









による ab initio計算とエネルギー分割計算を行い，MAP と二酸化炭素との間に働いている分
子間相互作用を解析した．その結果，分散力が，両者の間に働く分子間相互作用の主たるも
のであり，MAPによる高選択的な二酸化炭素の吸着挙動は，同相互作用によって発現してい
ることが明らかとなった． 
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